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1 引言
熔体（melt）或是溶液中环形聚合物在生物系统中
扮演着十分重要的角色，在聚合物物理中一直以来都是
个研究的热点。聚合物的拓扑结构往往与聚合物的合成
过程有关 [1]，这一点与线性聚合物链很不同，一般来说，
聚合物的拓扑约束使得聚合物的拓扑结构能够保持相对
稳定的状态。对线性聚合物而言，Flory 理论已经表明
了在线性聚合物链的行为是典型的高斯链，由于排除体
积效应，线性聚合物刷的 Flory 指数为 [2]，但是这
样的标度理论却不再适用于环形聚合物，很多的数值模
拟结果与实验都证实了这一点。根据 Cates 和 Deutsch
提出的理论，环形聚合物有一个介于坍塌链（ ）
和高斯链（ ）的 Flory 指数 的标度行为，
这也被大多数的数值结果 [3] 和实验所证实。2011 年
Sakaue结合平均场论和经典Van der Waals流体理论，
同时考虑了在稠密系统中多体拓扑结构的因素，成功覆
盖和解释了环形长链的坍塌型标度规律（ ）和稠
密体系的标度系数 。
对受限环状聚合物大分子的动力学的研究有助于理
解生命体系单元细胞中的生物大分子如 DNA 在膜表面
上的动力学行为 [4,5]。细胞是最普通的生命单元，也是
复杂的分子层次上结构的凝聚。从人们积累的大量关于
细胞的信息发现，DNA 在这个复杂的世界中大部分并
不是以线性聚合物链的形式存在的。环状 DNA 的构型
被发现大量存在于病毒、细菌和古生物细菌。真核细胞
中线粒体和质体 DNA 也是以环状形式存在的。想要一
般性理解生物构造和性质内在关联，对环形聚合物体系
的研究是很重要的一环。
2 模拟方法和模型
本文对所模拟的聚合物刷的分子链运用了粗粒化
bead-spring 模型，每一个聚合物分子链是由一系列的
由键力链接的分子单体组成。每条链包含了一组的环，
这些环是由相同数目相互链接的单体组成，环中的单体
数目表征这聚合物链的基本拓扑结构。聚合物链将一端
固定在的具有周期性的平面上，并以 10×10 的阵列分
布形成聚合物刷，整条链垂直基面向 z 方向延伸。我们
运用开源分子动力学软件 LAMMPS 和 Lennard-Jones
单位系统来展现聚合物刷的动力学模拟。在该模型中相
互链接的单体的总势能由三部分组成：LJ 势能、FENE
势能、9-3 型 LJ-wall 势能。
         （2.1）
单体间相互作用势能是 LJ 势能：
     
                                        （2.2）
 为了模拟单体处于良溶液环境，在势能的最小值处
截断。并把式 2.2 的 LJ 势做了平移，以使得势能在截
断值处能连续。相邻的单体是通过有限伸张非线性弹性
（FENE）势能，
（2.3）
    
第一项是吸引项，延伸到最大距离 即是
最大键长值，第二项是排斥项，截断距离是 ，K
是弹簧常量为 ，r 是键长。这些参数的设定的使
得模型中的平均键长为 。链的第一个单体是
固定在基板上的，基板的位于 z=0 处，基板上附有 9-3
型 LJ-wall 的UWALL 势能。
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             （2.4）
在我们的模型中线性聚合物刷具有链长（单体数
目）N 和接枝密度为 σ，作为对比，环形聚合物刷的
具有链长 2N 和接枝密度 2σ。使得在模型中线性聚合
物刷和环形聚合物刷的总的单体数目保持严格的一致。
在这里我们强调，具有相同单体数目的环形聚合物链，
具有不同拓扑结构，则每条链的环数是不同的。例如，
在链长为 N=62 的环形聚合物链，它就可能有环数
=1,2,3,4,5,6,10。并且我粗略的把这些环数视为拓扑
限制变量。另外，我们在环形聚合物链的顶端链接一个
单体作为环形聚合物刷的末端单体。除了固定在基板上
的单体，其他单体单体都是由 Langevin 方程来描述。
         （2.5）
上式的m=1是单体的质量，ri 是第 i个单体的位置。
是摩擦系数。Fi 是随机的高斯力，它满足关联方程
   （2.6）
模 型 中 单 体 的 直 径 是 d=1.0。 系 统 温 度 为
是玻尔兹曼常数。模型中步长是
，其中 是 LJ 单位时间。我
们取经过 1×108 步数即是经过充分弛豫后的平衡态构象
来分析。
3 不同拓扑结构环形聚合物刷静态结构
在我们的模拟中，计算分析了环形聚合物刷的静态
结构。其中聚合物刷的的一个很重要的静态性质是聚合
物刷的单体密度轮廓曲线。图 2 显示了具有不同拓扑结
构的聚合物链的体积轮廓曲线。这些具有不同拓扑结构
的环形聚合物链具有相同的单体数目 N=62。从图 2 中
我们发现这些具有不同拓扑结构的环形聚合物刷的具有
不同的体积轮廓曲线。随着环形聚合物刷的拓扑限制变
量变大，环形聚合物刷的单体占据在刷子的表层。这部
分说明了拓扑限制影响了聚合物刷的单体分布。聚合物
刷的拓扑结构越小，聚合物分布越紧凑，换句话说拓扑
变量影响了聚合物刷的链的在聚合物刷的尺寸。为了研
究环形聚合物刷多拓扑结构有什么样的依赖性，我们可
以对不同拓扑结构聚合物刷的单体密度轮廓曲线找到一
条主轮廓曲线（master curve），当所有的轮廓曲线落
在主轮廓曲线上，我们就可以大致上找到不同拓扑结构
刷子之间的相互关系。因此我们对聚合刷的单体密度和
分布高度进行重新标度，其标度关系为：φ（z）标度
后为 φ（z）/γα, 单体到基面的距离 z 重新标度后为
z/γb, 我们要找主轮廓曲线，我们通过遗传算法对曲
线求最优解，将曲线落在主轮廓曲线上后我们可以知道
a=0.03，b=0.04，这样我们就找到环形聚合物刷对拓
扑结构的依赖性的关系了。
图 1  具有不同拓扑结构环形链聚合物刷单体密度沿 z 的分布情况 
图 2 重新标度后单体密度分布与重新标度后单体到基面垂直距离的关
系图
4 聚合物刷的等温压缩下的键的分布和键能的
变化
在制备聚合物刷的化学过程中，单体是通过键的链
接才会形成刷子。由于拓扑结构的影响，聚合物链的不
同的单体所受到的键力是不一样的。至于聚合物链的哪
些地方的单体需要什么样的键力、多大的键力是至关重
要的。为了研究不同拓扑结构的聚合物刷在压缩情况的
不同表现行为，在我们的模拟中，在聚合物刷的顶端设
置了一个可以活动的压力板。这个压力板是由无热性质
的单体组成，这些单体和刷子体系的单体只有短距离的
LJ 势能的排斥作用。我们在压力板上加上恒力来压缩聚
合物刷。并且这个过程十分缓慢，使得聚合物刷在的构
型处于平衡态。在压缩刷子前我们让聚合物刷弛豫到平
衡态，之后再让压力板压缩刷子。
我们研究了在聚合物刷系统中键的分布序参数
（即勒让德多项式第二项）。
当 时，表示键的取向没有从优取向，键的取向
是随机的。当 时，键的取向倾向于垂直
于接枝面方向。从图1中我们可以看出来，但压力变大时，
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聚合无刷的键枝曲线趋向无序，即键可向任意值，这是
因为在压力压缩下聚合物链不再是拉伸状态，而是向横
面展开，我们还发现，当压力变大时，聚合越往横向发展，
键能就越大。
图 3 在不同压力下的环形聚合物刷平均键取向值与键序的关系（N=122）
5 总结
通过对不同拓扑结构的环形聚合物刷的分子动力学
模拟，我们发现在良溶液中不同环形聚合物刷的单体分
布不一样，拓扑结构越小，聚合物刷的结构越紧凑。为
此我们找到了环形聚合刷单体分与拓扑结构的依赖关系。
通过对环形聚合物刷的等温压缩，我们分析了聚合物刷
中键的分布，发现在压力变大时，聚合物刷的键能分布
趋于无序性。键向横向展开，键能随压力变大而变大。 
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( 上接 P21) 在定位过程中，共采集 M 次测量值构成
1 2[ , ,..., ]
T
my y y y= 测量向量。由于室内温湿度变化、人
员走动等会引起测量噪声的改变，因此本实验中我们
采用两个高斯噪声随机变量来构造观测噪声，其中一
个噪声的方差为 0.005，另一个噪声方差为 [0,0.1] 的
一个随机数，且其混合加权系数分别为 ξ1=0.75 和
ξ2=0.25。基于改进的贝叶斯压缩感知定位算法利用测
量值、等效矩阵等实现室内多目标定位。仿真参数的选
取如表 4-1 所示。由文献 [10] 可知，要用少量的测量值
估算出移动终端的位置，则K、M、N 三者间需要满足
M≥ cKlog2(N/K)（c 是一个较小的常数）。
表 4-1  仿真实验中使用的参数
参数 数值
划分的网络数N（个） 100
测量数值M（个） 25
移动终端数量K（个） 5
SNR（dB） 25
为了减少随机和偶然事件对仿真结果的影响，在仿
真实验中，对所有的仿真都重复进行了 100 次，然后取
其平均值。
图 4-1 为需要定位区域中多个移动终端的原始位置
和基于改进后的贝叶斯压缩感知定位算法所获得的位置
的示意图。在该定位区域中取移动终端的数量为K=5，
测量数量为M=25，信噪比 SNR=25dB。
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图 4-1 基于改进的贝叶斯压缩感知定位
从图 4-1 中可以看出所提出的定位算法具有比较高
的定位精确度。
假设移动终端数K=5，SNR=25dB，测量次数从
10 逐渐增加到 30。通过 Matlab 仿真可以发现改进后的
BCS定位算法具有更好的定位效果和收敛性。
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图 4-2 平均测量误差随测量数量的变化情况      图 4-3 不同信噪比下定位算法的比较
假设移动终端数量为5个，测量数量为30，从图4-3
中可以发现在信噪比较低的情况下，改进的 BCS 定位
算法具有比较好的抗噪性能。
5 结束语
针对室内复杂环境中噪声的干扰，本文提出了利用
多元混合高斯模型对稀疏信号进行建模，并利用拉普拉
斯先验模型和贝叶斯压缩感知理论相结合的算法对室内
移动终端进行定位。通过仿真发现该方法具有较好的定
位精度；在测量数量较少的情况下，该方法相较于原
来的 BCS 定位算法具有更好的定位效果；且比原来的
BCS定位算法具有更好的抗噪声干扰能力。
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